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I(∋ 対称性については,過去の例 〔7〕あるいは Iijimaらの観察 〔3〕において,正二十面




















































① 中心原子 (図 1(a)) 1個 第ゼロ殻:Ilo
④ 最近接原子 (図1(b)) 12個 第一殻 : Tl













④ イオン間の反発力を計算し⑨に加えて凝集エネルギー (T- 0)とする.
⑦ 原子の位置に所定の displacement を加える｡
㊥ ④ ～④ を繰 り返して種々の変形に対して凝集エネルギーを計算してその極小点(複数)
を同定する｡
こうして求められた (準 )安定な構造はT-0のものであって,T≒0では, 格子振動や電
子励起に伴うエントロピーその他いろいろな因子でその自由エネルギーの深浅関係が逆転する




MO,電子間相互作用を考えない)〟 ,と ≠ある限定された形 (Icosahedron とCubooctahe-
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Luap=< ¢aIVp再 p> (a≒β)

























釈の一例として, Icosahedronの外形は,その embryo(生成核 )が Icosahedronの形をして
お り,その正三角形をしている各外面 (図2Cを見よ)は丁度三角格子を形成しており,これ











































bl al b2 0

















と連分数に展開できることがわかる 〔27〕 0 (3.22)は有限のクラスターであれば有限で切
れるし,結晶であれば無限に続 くが適当な切断近似をするのがふつうである｡パラメータ
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高さから四重縮合 (GP,也)あるいは五重縮合 (EPル)のレベルが多く存在しており, 対立対称
(cubooctahedron) よワも,独立なレベルの数が少い｡すなわちこれは Icosahedronの状態密
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1) R.Uyeda,固体物理,別冊特集号 ｢超微粒子｣,アグネ技術センター (1984年 )0
また,HCrystalographyofMetalSmokeParticle.S" として近年出版を予定されているそう
である｡ 【MorphologyorCrystals;ed.Ⅰ･Sunagawa,TERRAPUB/D･REIDEL】






















9)国内での状況は最近開かれた研究会,物性研 (1984年11月)と分子研 (1985年2月 )の
二つの研究会の報告を参照するとよい｡



































s.Ino, (文献 (7)中), T.Komada,JJAP7(1968),27


































くわしくは文献 〔27〕を参照してもらうこととして, RecursionMethodは,特に Local
atomicenvironmentを調べる目的で発達したや り方である｡ このや り方は分子でも固体でも
できる｡さし当って,必ずしも直交していない波動関数の組
[ ¢ o(r)I ¢ 1(r)I ¢ 2(r), - I¢ n(r), ･･･ ] (A.1)


























l u(r)>- ∑un ¢ n (r)
n=0
(A.8)
について一次構造の係数 tuniをベク トルuと書くことにする.また [H,nn]･[S,nn]などの
行列を単にβ,5と書く｡すると(A･7)式と同等な式として
au-Ea (A.9)
が得られる｡ (A,7)を解いて (A.9)を用いると普通の固有値と固有ベク トルが得られるがそ
れを行うと本文で述べたように,数が増えた時,局所状態密度を求めるのは少々やっかいにな
る｡そこで,RecursionMethodでは次のようにする｡すなわち,正規直交化された新しい基底
(〟｡) ≡(〃o･〃1･ α2･ - Iα｡･- ) (A･10)
と,実数のパラメータの集合 ta｡上 り ｡)を導入する.ただしαはエネルギー固有値の番号
でない｡上のそれぞれは,αOをgivenとして,漸化式
Huo= aouo+blul

















ao bl O･ 0･ ･･･
bl al b2･0･ ･･･
0b2 a2 b3･･-










[(a-an)un-bnun-1]+S[(a-an)zLn- bn zLn_1] (A･20)
















lE-H]- E-ao - bl 0
-bl E- a1 -b2
0 - b2 E-a2 -b3 0-･







E-a3 ･ ･ ･
と連分数に展開される｡有限個の系では (A.25)は有限で切れる｡
ー22 1 -
(A･24)
(A.25)
